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Методом теории функционала плотности изучена зонная структура графеновых нанолент типа зигзаг 
М№-7/СМК/В-ВМО001) с Ферро- и антиферромагнитным типами упорядочения как возможная база новых мате- 
риалов для спинтроники. С использованием теории функционала плотности установлены равновесные па- 
раметры атомной структуры нанолент графена и верхнего слоя нитрида бора, а также равновесная длина 
связи @ между атомными слоями наноленты 8-2СМК и подложки №-ВМ(0001). Изучены закономерности из- 
менения электронной структуры валентной полосы и индуцирования энергетической щели в ряду 6-ГСМЕ-— 
8-76 МК—>6-ГСМК/В-ВМ(О001)>8-7СМК/В-ВМ(О001 )>графен/н-ВМ0001). Обсуждаются особенности спинового 
состояния на уровне Ферми, а также роли краевого эффекта и эффекта подложки в открытии энергетиче- 
ской щели в системах 6(8)-2СМК/В-ВМОО01). Показано, что в системах 6(8)-2СМК/В-ВМО001) открывается 
энергетическая щель величиной более 340 мэВ. Дифференцированы вклады эффектов края наноленты гра- 
фена и подложки в формирование данной щели. Оценены локальные магнитные моменты на атомах углеро- 
да в нанолентах графена в подвешенном состоянии и на подложке для ферро- и антиферромагнитного упо- 
рядочений. Показано, что локальные магнитные моменты на атомах углерода в нанолентах графена типа 
зигзаг 8-7СМЕ$ с ферро- и антиферромагнитным упорядочением дают сопоставимые значения. Крайние ато- 
мы углерода имеют наибольшие локальные магнитные моменты (0,28 ив) относительно остальных атомов 
углерода. 

Ключевые слова: зонная структура, гексагональный нитрид бора, наноленты графена типа зигзаг, маг- 
нитные моменты, электронные свойства. 


Введение. С момента открытия в 2004 году уникальные свойства графена являются объектом 
повышенного внимания исследователей [1, 2]. Высокая подвижность носителей заряда в графене 
при комнатной температуре определяет широкие перспективы его использования для создания 
элементов и устройств спинтроники. Энергетической щелью в зонном спектре графена можно 
управлять, используя различные (диэлектрические [3, 4] и металлические [5]) подложки, графе- 
новые наноленты [6—8] и электрическое поле [9]. Влияние, например, диэлектрической подлож- 
ки АБОз(0001), оказываемое на зонный спектр графена, заключается в появлении в окрестности 
уровня Ферми энергетической щели шириной порядка 55 мэВ [3]. Данный разрыв связан с неэк- 
вивалентным расположением атомов алюминия подложки по отношению к атомам углерода. 
Графеновые наноленты интересны тем, что обладают нелинейным законом дисперсии для 
низкоэнергетического спектра п-электронов [7, 8]. Благодаря квантово-размерному эффекту 
наноленты содержат конечную запрещённую полосу Е‚. Её величина зависит от ориентации гра- 
ниц нанолент относительно кристаллической решётки графена. Отличительной особенностью 
электронного спектра нанолент типа «зигзаг» (2/92ад дгарвепе папотббоп — 2СМК) является 
наличие локализованных состояний на уровне Ферми, которые обусловлены атомами границ [8]. 
Наличие локализованных электронных состояний в графеновых нанолентах экспериментально 
установлено методом фотоэлектронной спектроскопии с угловым разрешением (АКРЕ$) [10, 11]. 





* Работа выполнена по теме № 2.16.13 в рамках темплана ДГТУ. 
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В частности, в работе [11] показано, что в окрестности дираковских точек Ки К” наблюдаются 
состояния с конечной дисперсией. Авторы работ [12—14], изучая зонную структуру, показали по- 
явление сглаженных дисперсионных кривых Е(К) вблизи уровня Ферми за счёт краевых состоя- 
ний. Такая сглаженная зона приводит к острому пику вблизи уровня Ферми в локальной плотно- 
сти состояний для атомов углерода на краях подвешенной графеновой наноленты 2СМ№К. Краевые 
состояния атомов углерода играют важную роль в формировании магнитных свойств графеновых 
наноразмерных полос [8]. 

При традиционном использовании в качестве подложки $С, ЮО. и других изоляторов 
наблюдается уменьшение подвижности носителей заряда в графене относительно его подвешен- 
ного состояния [15—17]. Данный факт обычно приписывают шероховатости поверхности подлож- 
ки, наличию поверхностных заряженных состояний в подложке и др. [2]. Недавно показано [18], 
что более высокую подвижность носителей (125000 см?'В`!*с\', при комнатной температуре) в 
графене обеспечивает использование в качестве подложки гексагонального нитрида бора В-ВМ. 
Авторы работы [19] связывают этот факт с гладкой поверхностью, низкой плотностью заряжен- 
ных примесей, отсутствием оборванных связей и относительной инертностью гексагонального 
нитрида бора Р-ВМ. Рассогласование атомных решёток графена и нитрида бора Р-ВМ составляет 
всего 1,7 %, что также делает гексагональный нитрид бора перспективным материалом в графе- 
новых устройствах наноэлектроники. 

В этой связи интересен факт создания туннельного диода на базе гетероструктуры гра- 
фен/1-ВМ [2]. Электрические характеристики данной модели изучены с применением метода 
сильной связи. Результаты этого исследования говорят о перспективности использования гетеро- 
структуры графен/А-ВМ в графеновых устройствах. 

Итак, важная особенность зигзагообразных графеновых нанолент 2СМ№МК — наличие в их 
зонной структуре краевых состояний, локализованных на границе наноленты (в бесконечном 
графене отсутствуют). При изучении энергетического спектра интерфейса типа 2С/№МК/подложка 
следует учитывать то, подложка также индуцирует появление энергетической щели. Поэтому для 
систем типа 7СМК/подложка следует ожидать влияния двух факторов: эффектов края и подлож- 
ки. До сих пор большинство теоретических исследований зонной структуры, за редким исключе- 
нием [6], проведено для подвешенных нанополос графена 2СМК с использованием метода силь- 
ной связи. Для выращивания графена на подложке широко используется весьма перспективный 
метод химического осаждения, или химической эпитаксии [11, 20]. Наличие химического взаимо- 
действия между графеном и поверхностью подложки [3] предполагает тщательное изучение 
энергетического спектра для каждого типа подложки. Однако исследование закономерностей 
формирования энергетической щели на уровне Ферми в наноразмерных слоях типа 
8-7СМК/Н-ВМ (0001), на наш взгляд, ещё далеко от завершения. 

В данной работе изучается роль эффекта края графеновой наноленты типа зигзаг и эф- 

фекта подложки на атомную и электронную структуры интерфейсов 2С/МК/В-ВМ№М(0001) с исполь- 
зованием ар (п/о теории функционала плотности. 
Модель и методика расчёта. Теоретическая модель изучаемых систем 6(8)-2С/МА/В-ВМ (0001) 
построена по схеме трёхпериодической пластины. Для моделирования системы, состоящей из 
подложки и, например, наноленты графена типа зигзаг 8-2СМК, использовалась суперъячейка, 
содержащая 4 поверхностные элементарные ячейки (4х4) А-ВМ и 4 элементарные ячейки (4х4) 
графена в плоскости (0001). Параметр этой суперъячейки выбирался кратным равновесному па- 
раметру примитивной ячейки графена. На основе ячеек графена строилась наноразмерная гра- 
феновая лента типа зигзаг 8-7С/МК. На рис. 1 приведён фрагмент пластины 8-2С/МК/В-ВМ№М (0001). 

Поверхность и границу раздела 8-2С/МК/Л-ВМ, моделировали как пластину, состоящую из 
трёх атомарных слоёв гексагонального нитрида бора и монослоя нанолент графена типа зигзаг 
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(с ферро- (ЕМ) и антиферромагнитным (АР) упорядочениями), удалённых на расстояние длины 
связи 4&(ВМ№-С). Элементарная суперъячейка состояла из 90 атомов, каждая пластина была отде- 
лена от другой областью вакуума величиной 15 А. 





ет 2 р 


55 92: о 
р-к‹ В 9“ с: = ч 
Не < ааа 23$ 
<> ря $2 $ 
1 12$ 


а 21 < 


29 


а) 6) 
Рис. 1. Атомная структура 8-26/МК/Р-ВМ№М (0001): а— вид сверху, 6 — фронтальный вид 











Гексагональный нитрид бора Л-ВМ имеет постоянную решётку, которая близка к решётке 
графита (расстояние между слоями 3,3—3,4 А, длина связи соседних атомов 1,42 А, Е, = 5,95 эВ). 
Диэлектрические свойства /-ВМ сопоставимы с $0) (= = 4), что позволяет использовать гексаго- 
нальный нитрид бора Р-ВМ в качестве подзатворного диэлектрика [19]. 

Зонные расчёты электронной структуры проводились с использованием программного па- 
кета Ошаптит Езргеззо [21]. В основе метода лежит теория функционала плотности (БЕТ) 
[22—24]. В качестве принципиального расчётного базиса используются плоские волны и псевдо- 
потенциалы. Периодическая структура кристалла учитывается через граничные условия на гра- 
нице элементарной ячейки. 

В расчёте использовались следующие электронные конфигурации: для атомов С — 
[Не] 252^7; для В — [Не] 2$2р; для № — [Не] 252. Для атомов С, В, М электроны в соответ- 
ствующих состояниях 2527, 2572р', 2$2р° относились к валентным оболочкам, электроны в пол- 
ностью заполненной оболочке [Не] относились к остову. 

Влияние остовных электронов учитывалось путём использования ультрамягких псевдопо- 
тенциалов. Использовался нелокальный обменно-корреляционный функционал в параметризации 
Регаем! — Вигке — ЕгпгегПоЕ (РВЕ, в форме РВЕбо|). 

Энергия обрезания плоских волн для самосогласованного расчёта составляла 410 эВ. Бы- 
ла достигнута сходимость по полной энергии ячейки не хуже 10`^ Рид/яч. 

Для интегрирования линейной зоны Бриллюэна (3Б) были использованы 18 точек в об- 
ратном пространстве. Расчёты электронной плотности р(/) выполнены в спин-поляризованном 
варианте как для подвешенных нанолент 6(8)-2С/МА, так и для составленных на их основе гетеро- 
структур 6(8)-7С/МК/Р-ВМ (0001) в ферро- и антиферромагнитном упорядочениях. 

Результаты и их обсуждение. Атомная и электронная структуры нанолент графена ти- 
па зигзаг 6(8)-2СМК. На первом этапе с использованием теории функционала плотности была 
изучена электронная структура подвешенных нанолент графена типа зигзаг 6(8)-2СМК для фер- 
ро- и антиферромагнитного упорядочений. Для расчётов была использована элементарная ячей- 
ка атомной структуры наноленты типа зигзаг (рис. 2, а). Атомная структура наноленты типа зиг- 
заг №-7сМК приведена на рис. 2, а с примитивным вектором трансляции, равным а = а(1,0), где 
а — параметр решётки графена. Выделенный прямоугольник определяет ширину элементарной 
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ячейки. Здесь же приведена нумерация атомов углерода, составляющих /Л/ димеров. Величина № 
определяет число димеров С-С, укладывающихся на ширине наноленты типа зигзаг //-7С/МК. 
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Рис. 2. Элементарная ячейка (а) и первая зона Бриллюэна (6) [8] графеновой наноленты типа зигзаг (8-26М®) 


В данной работе использовались модели наноленты с М = 6,8. Ширина зигзагообразной 
графеновой наноленты 8-2СМЕ определяется формулой И/ = /3/2М, +а/\З3 [8] и составляет 


1,85 нм. Допускаем, что все болтающиеся о-связи атомов края графеновой наноленты /-2СМК 
пассивированы атомами водорода и не вносят вклад в электронные состояния на уровне Ферми. 
На рис. 2, 6 приведена первая зона Бриллюзэна 12 графеновой наноленты типа зигзаг в сопостав- 
лении с аналогичной зоной для 20 графена. Дираковские точки Ки К” в первой зоне Бриллюэна 
графена соответствуют красной и синей точкам зоны Бриллюэна для наноленты //-2СМК, которая 
представляет собой прямую (чёрная линия) длиной 2п. Затемнённая область на рис. 2, 6 опреде- 
ляет фазовую область изменения волнового числа Ки импульса р [8]. 

Зонные структуры подвешенных нанолент графена типа зигзаг 6(8)-7с/М для ферро- и 
антиферромагнитного упорядочений рассчитаны с использованием теории функционала плотно- 
сти. Зонные структуры нанолент графена типа зигзаг с шириной // = би 8 приведены на рис. 3. 
Представляет интерес сопоставление зонных структур нанолент графена типа зигзаг, рассчитан- 
ных с использованием теории функционала плотности и метода сильной связи. 

Спин-поляризованный расчёт на основе теории функционала плотности показал, что зон- 
ная структура наноленты графена 8-2СМК не содержит энергетической щели для ферромагнитно- 
го упорядочения. Это согласуется с данными [12]. Дополнительно отметим, что низкоэнергетиче- 
ский спектр п-электронов графеновой наноленты типа зигзаг не содержит сингулярного пика 
плотности состояний на уровне Ферми (Е = 0), как это имело место в случае использования при- 
ближённого метода сильной связи [8]. Однако зонная структура наноленты графена, составлен- 
ной из шести димеров атомов С-С, 6-ЁС/МК содержит небольшую энергетическую щель (86 мэВ) 
для ферромагнитного упорядочения. На наш взгляд, это обусловлено эффектом квантово- 
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размерного фактора и возрастанием роли границ наноленты. Как следует из рис. 3, 6, г, для 
наноленты 8-2СМК с антиферромагнитным упорядочением наблюдается энергетическая щель 
(Л, = 0,39 (0,45) эВ и Д» = 0,70 (0,72) эВ) для спина вверх (вниз). Обе зоны электронных подси- 
стем со спином вверх и спином вниз не вырождены по энергии, как это имело место для метода 
сильной связи [8]. Для наноленты 6-ГСМА с антиферромагнитным упорядочением энергетическая 
щель определяется параметрами Д, = 0,56 (0,31) эВ и Д. = 0,81 (0,50) эВ для спина вверх (вниз). 
3 
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Рис. 3. Зонная структура нанолент 6-2СМА (а, 6) и 8-2СМА (в, Г) для ферро- (а, в) и антиферромагнитного (6, Г) 
упорядочения: спин вверх — красный, спин вниз — синий. Уровень Ферми принят за ноль энергии 


Следует отметить, что для электронной подсистемы со спином вверх величина параметра 
А, , локализованного в зоне дираковской точки (К = 21/3), возрастает в 1,5 раза, а величина па- 


раметра Д, , локализованного в зоне (К = п), возрастает лишь на 16 % при уменьшении ширины 
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наноленты от / = 8 до // = 6. Причину данной ситуации для электронной подсистемы со спином 
вверх мы связываем с квантово-размерным эффектом. 

Использование нанолент графена типа зигзаг в устройствах спинтроники представляется 
перспективным благодаря достаточно большой энергетической щели в спектре п-электронов. 
Наличие данной энергетической щели на уровне Ферми в подвешенных нанолентах типа зигзаг 
6(8)-2С/МК обычно связывается с эффектом краевых атомов углерода [8, 12, 14, 25]. Появлением 
краевых состояний можно объяснить специфические магнитные и транспортные свойства подве- 
шенных нанолент графена 2СМА. Парциальные электронные состояния двух крайних атомов уг- 
лерода С:(2) нанолент графена 6(8)-7С/МК представлены на рис. 4. Анализ рис. 4 показывает, что 
по обе стороны уровня Ферми наблюдаются острые пики электронных состояний для спина вверх 
и спина вниз для крайних атомов углерода С, (атомы 1Аи МВ на рис. 2, а). 


РОО$, А1.Опй 





3 в 0 1 3 -3 -1 0 1 з 


Энергия, эВ Энергия, эВ 
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РРО$, АгЬ. Опиз 





-3 -1 0 1 3 
Энергия, эВ 
в) 
Рис. 4. Парциальные электронные состояния (РВО5) 2р.-орбиталей двух краевых атомов С! и С› подвешенных нанолент 


графена типа зигзаг 6-2СМК для ЕМ (а), АЕ(6) и 8-2СМК-АЕ (в). Спин-поляризованный ДЕТ расчёт: синий — спин вверх, 
зелёный — спин вниз. Уровень Ферми соответствует нулю энергии 
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Энергетический сдвиг между острыми пиками составляет 0,65 эВ для наноленты графена 
8-2ГСМК с антиферромагнитным упорядочением. Для ферромагнитного упорядочения в наноленте 
8-7СМК это расстояние оказалось на 0,10 эВ меньше, что характеризует степень электрон- 
электронного взаимодействия локализованных в пиках состояний. Для более удалённых от края 
ленты атомов углерода типа С, (атомы 1Ви МАна рис. 2, а) подобных пиков плотности электрон- 
ных состояний, локализованных рядом с уровнем Ферми, не наблюдается (см. рис. 4). Как хорошо 
известно, специфические состояния краевых атомов углерода зависят от ширины графеновой 
наноленты благодаря квантово-размерному эффекту [12]. Известно (например, [26]), что сдвиг в 
противоположных направлениях относительно уровня Ферми двух острых пиков РРО$ для каждо- 
го из направлений спина краевого атома углерода, указывает на ферромагнитные свойства нано- 
лент графена типа зигзаг СМ $5. Известно [25] также, что ферромагнитное состояние графеновых 
нанолент 2С/МЕ$ характеризуется более низкой энергией по сравнению с немагнитным состоянием. 
Атомная и электронная структуры интерфейсов 6(8)-26МК/В-ВМ (0001). Для изучения 
атомной структуры интерфейса систем 6-2сМК/Н-ВМ№М (0001) и 8-2СМК/В-ВМ (0001) были проведены 
релаксации наноленты графена и одной верхней атомной плоскости пластины нитрида бора. 
Нижние два слоя подложки /-В№М(0001) были «заморожены». Релаксация осуществлялась до тех 
пор, пока сумма всех сил, действующих в системе, не становилась меньше 0,001 ЭВ/А. 

С использованием теории функционала плотности установлены: 

— равновесные параметры решёток, а также атомные позиции атомов графеновой наноленты и 
верхнего слоя нитрида бора; 

— равновесная длина связи 4, между атомными слоями нанолент 6(8)-7СМ и подложки 
В-ВМ№ (0001). 

Результаты расчётов для равновесной системы 8-2СМК/Р-ВМ№(0001) приведены на рис. 1, 
6. Равновесная длина связи для наноленты графена типа зигзаг 8-2СМ№МК и подложки /-ВМ (0001) 
составила 4, = 0,339 нм. Для рассмотренной конфигурации длина связи @&- между атомами уг- 


лерода в графеновой наноленте составила величину 1,42 А. 

Анализ рис. 1, 6 показывает, что в центре и на краях первого слоя гексагонального нит- 
рида бора (А-ВМ) происходит поднятие (гофрирование) атомов бора и азота. Возможно, это обу- 
словлено химическим взаимодействием, протекающим по механизму физической сорбции, анало- 
гично изложенному в работе [3]. Наши расчёты равновесной длины связи для двумерной системы 
$ЁС/Н-ВМ (0001) с использованием теории функционала плотности дали величину того же поряд- 
ка. Атомная структура верхнего слоя гексагонального нитрида бора, как и монослоя графена 
(5$1С) в системе $1С/1-ВМ, остаётся планарной и не испытывает искажений. Расстояние между 
этим верхним слоем и нижележащими слоями остаётся неизменным. Эти данные позволяют гово- 
рить о слабом взаимодействии графена с подложкой №-ВМ(0001) и о наличии дисперсионных сил 
в системе 20 $[С/в-ВМ (0001). 

Таким образом, сопоставление атомных структур для 12 8-ГСМВ/Л-ВМ (0001) и 22 $ЁС/В- 
ВМ№(0001) систем позволяет выделить вклад краевого эффекта графена, который проявляется в 
возрастании длины связи а; на 0,034 нм. Последнее может быть связано с наличием локализо- 
ванных состояний п-электронов рядом с уровнем Ферми и болтающихся связей атомов бора гек- 
сагонального нитрида бора, что требует более детального изучения. 

Зонные структуры интерфейсов систем 12 6-2СМА/Р-ВМ (0001) и 8-ЁС/МА/Р-ВМ (0001) для 
ферро- и антиферромагнитного упорядочений представлены на рис. 5. 

Анализ данных рис. 5 позволяет отметить, что зонная структура наноленты графена, со- 
ставленной из шести димеров атомов углерода С-С, в системе 6-2СМКА/В-ВМ (0001) содержит энер- 
гетические щели 60 мэВ и 450 мэВ для ферро- и антиферромагнитного упорядочений соответ- 
ственно. В антиферромагнитном упорядочении обе зоны электронных подсистем со спином вверх 
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и спином вниз вырождены по энергии, их параметры представлены в табл. 1. При переходе к си- 
стеме 8-7С/МК/В-ВМ (0001) отмеченное вырождение по энергии снимается. 


3 |аеоы 7 в 
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Энергия, эВ 
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Энергия, эВ 
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Рис. 5. Зонные структуры систем 6-2С/МК/Р-ВМ (0001) (а, 6) и 8-7 СМК/В-ВМ (0001) (в, Г) для ферро- (а, в) и антиферромаг- 
нитного (6, г) упорядочений: спин вверх — красный, спин вниз — синий. Уровень Ферми принят за ноль энергии 


Таблица 1 
Параметры энергетической щели в подвешенной наноленте графена типа зигзаг 


6(8)-26МК и в интерфейсе 6(8)-2СМЕ/В-ВМ(0001.) 
для антиферромагнитного упорядочения (спин вверх/спин вниз) 

















6-7С№МЮ 8-76№М 6-7СМЕ/В-ВМ 8-7СМК/В-ВМ 
А, (е\) 0,56/0,31 0,39/0,45 0,45/0,45 0,34/0,47 
А, (е\) 0,81/0,50 0,70/0,72 0,65/0,65 0,66/0,78 
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Анализ рис. 5, а, 6 показывает, что для ферромагнитного упорядочения присутствие под- 
ложки приводит к незначительному раскрытию энергетической щели в точке К=п 
(Д, =14 -28 мэВ ). Приведённая выше энергетическая щель в наноленте 8-7С/МК/В-ВМ (0001) 


определяется только вкладом подложки Л-ВМ (0001). Из рис. 5, 6, г следует, что для нанолент 
графена типа зигзаг в интерфейсах 6-2С/МЮ/В-ВМ№М (0001) и 8-2С/МА/В-ВМ (0001) с антиферромаг- 
нитным упорядочением характерны энергетические щели Е, более 450 мэВ и 380 мэВ соответ- 
ственно. Результаты спин-поляризованного расчёта параметров энергетической щели приведены 
в табл. 1. Анализ данных табл. 1 позволяет в некоторой мере дифференцировать влияние эф- 
фекта края наноленты и эффекта подложки на открытие энергетической щели в системе 
8-76 МК/Н-ВМ (0001) при антиферромагнитном упорядочении. 

Следует отметить, что для электронной подсистемы со спином вверх основной вклад в 
раскрытие энергетической щели обеспечивает эффект края наноленты графена. Более того, ве- 
личина параметра Л,, локализованного в зоне дираковской точки (К = 21/3), уменьшается в 


1,2 раза. Причина данной ситуации для электронной подсистемы со спином вверх неясна. Для 
электронной подсистемы со спином вниз наблюдается обратная картина, т. е. величина парамет- 
ра Д, возрастает. Наибольшее изменение величины параметра Д, (в 1,45 раза) отмечается для 


наноленты графена, составленной из шести димеров атома углерода, в интерфейсе 
6-7С/МК/Н-ВМ (0001). Аналогичная картина наблюдается для параметра Д,, локализованного в 
зоне (К = п). 

Изменения состояний графеновой наноленты 6(8)-ЁСМК под действием подложки наблю- 
даются в непосредственной близости к уровню Ферми, что иллюстрируют локальные парциаль- 
ные плотности состояний атомов углерода, бора и азота в интерфейсе. 

Энергетический сдвиг между отмеченными пиками составил 0,62 эВ для антиферромаг- 
нитного упорядочения графеновой наноленты в системе 6-2С/Мк/В-ВМ (0001). Для ферромагнит- 
ного упорядочения это расстояние оказалось на 0,10 эВ меньше, что характеризует степень элек- 
трон-электронного взаимодействия локализованных состояний, формирующих данные пики. От- 
метим, что немагнитное состояние данных нанолент графена метастабильно и имеет всего один 
острый пик РРО$ на уровне Ферми (Е = 0). Ферромагнитное состояние графеновых нанолент 
2СМКЕ$ характеризуется более низкой энергией по сравнению с немагнитным состоянием и поэто- 
му стабильно [25]. 

Представляет интерес мониторинг магнитного состояния атомов углерода в нанолентах 
графена типа зигзаг в зависимости от ширины наноленты и типа подложки. Локальные магнит- 
ные моменты атомов углерода нанолент графена типа зигзаг 8-76/МК$ были рассчитаны анало- 
гично [27]. Отметим, что в нанолентах 8-2С/М$ с ЕМ-упорядочением крайние атомы углерода 
имеют наибольшие локальные магнитные моменты относительно остальных атомов углерода. С 
точки зрения величины локальных магнитных моментов, наноленты графена 8-2С/М№МК$ с ферро- и 
антиферромагнитным упорядочением дают сопоставимые значения. Однако краевые атомы угле- 
рода в нанолентах типа 8-2СМК с антиферромагнитным упорядочением имеют противоположные 
по направлению магнитные моменты, и их величина немного больше, чем в ферромагнитном 
упорядочении. Это может быть связано с низкой энергией антиферромагнитного упорядочения, 
поскольку большие магнитные моменты указывают на более сильное обменное взаимодействие. 

Такой характер распределения локальных магнитных моментов атомов углерода в нано- 
лентах графена типа зигзаг качественно согласуется с данными работ [14, 28]. Однако величина 
локального магнитного момента на крайних атомах углерода (согласно нашим расчётам — 
0,28 в) в 1,4—2 раза больше, чем в работах [14, 28]. Возможно, это обусловлено размерным эф- 
фектом ширины наноленты. Отметим, что полученные в настоящем расчёте величины локальных 
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магнитных моментов на атомах углерода внутренней области нанолент совпадают с данными от- 
меченных работ. 

Заключение. С помощью метода псевдопотенциала из первых принципов в рамках теории 
функционала плотности были исследованы равновесная атомная и зонные структуры нанолент 
графена типа зигзаг 6(8)-2С МВ и интерфейса систем 6(8)-2С/МА/Р-ВМ (0001). 

Спин-поляризованный расчёт показал, что зонный спектр гетероструктуры 8-2С/МА-АР/В- 
ВМ№ (0001) вблизи уровня Ферми индуцирует появление энергетической щели между связывающей 
и антисвязывающей п-зонами графеновой наноленты. Появление энергетической щели порядка 
380 мэВ в интерфейсе системы 8-2СМК/В-ВМ (0001) с антиферромагнитным упорядочением от- 
крывает возможности её использования в качестве элемента графенового полевого транзистора 
и устройств спинтроники [19]. 
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ТМОЧСЕО ВАМОСАР АМО МАСМЕТТС ВЕНАУТОВ ТМ 71С2АС СВАРНЕМЕ 
МАМОВТВВОМ$ ОМ НЕХАСОМАЕ МТТВТОЕ ВОВОМ: ЕОСЕ АМО 
ЗИВЗТКАТЕ ЕЕЕЕСТ$" 


У. \. Пуазом, В. С. МезКШ, Мадцуеп \ап СВиопд 
(Роп Зае Тесйпка! Упмег$Ку), 

Мдчцуеп Бис СШеп 

(Напог УпмегзКу ог 54епсе апа Тесппооду, Мепат) 


Тйе гези!з ог ОЕТ гезеагсв оп пе Бапа #гисиге о! пагад дгарвепе папотБопз №-/СМК/В-ВМОО001) ииёВ Гето- 
апа ап !егготадпейс огдейта аге ргезеге4. 1 15 зийаЫе а5 а роепва! Базе Юг пеи/ таейепа/5 Юг р/пёгопг. 
ЕдиЙЬпит рагатеегх о! {пе дгарйепе папойЬБоп аюти/с $гисЁиге апа Богоп пИпае {ор вуег аге Е епттеа аз 
ИЕ// аз Те едийЙЬтит Бопа еп"  Бевиееп ают/ 1ауегз оЁ {те 8-ГСМК папопЬБоп апа {те ига В- 
ВМ№М(0001). СВапде гедшай!е$ ог пе уаепсе Бапа еесгоп/с $гисфиге апа о! 1е епегду дар таисвоп т 5епез 6- 
2ОМК-—> 8-ГСМК-> 6-7СМК/В-ВМО001 )> 8-7СМК/В-ВМ(ОО01 )> дгарвепе/В-ВМ0О001) аге зистеа. $рт ${ае Геа- 
{игез аЁ Репт! 1е\Е] ах ие! а5 1е го/ез о! Те еаде ейесЕ апа {те ейесЕ оЁ зибзае т йе Югтайоп ог те Бапа 
дар т 6(8)-ГСМЕ/Ю-ВМО001) зу&ет аге ссив5ед. 1 15 Поип паЁ 340 тЕУ епегду дар арреаг$ т 6(8)-2сМК/П- 
ВМ№М(0001) зу$етз. ТВе сопётриНоп о! {Те дгарвепе папопБоп еаде апа зибзгае т орептд #5 епегду дар /5 
АТегепваеа, [оса/ тадпейс тотепЁ оп {те сагроп аютзх т дгарпепе папотЬБопз т те 5изрепдеа Ее апа 
оп {пе зибзтае ий! 1егго- апа ап етотадпейс огаегтд аге езНтаеа. [+ 15 пои паЕ те оса! тадпейс то- 
тепё оп {Те сагроп аютз т 7дгад дгарйепе папотЬБоп$ 8-ГСМК$ и Гегго- апа апйетотадпейс отаетпд 
О/е а/тозЕ Аепёса! уа/ие5. Тйе едде сагроп аютз ро$5е55 {те !агдезЕ /оса/ тадпейс тотепё (0,28) геайуе о 
ОЁТЕГ сагроп атс. 

Кеуигога&: Бапа °гисЁиге, Вехадопа/ пИтае Богоп, 21дгад дгарвепе папотбБоп, тадпейс тотепё, еесоп/с 
ргорегИез. 





* Те гезеагсИ {5 допе оп {Пете по. 2.16.13 оЁ О$ТИ {Петайс гезеагсн рп. 
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